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Anisotropic superconducting gaps in YNi2B2C:
A rst-principles investigation
(YNi2B2C????
??????????????????)
?? ?? ??
1 ?????
YNi2B2C?????????????????????????????????????
?????????????. ??, ???????????????????????, ??
?????????????????????????????. ????????????,
?????????????????????????????????.
1. ??????????????????????????????????????. ?
???????????????????.
2. ????????????, [100]????????????????????????
??. ????Doppler?????????????????????????????
??.
3. ??????????????, [100]????????????, ??????????
???. ???,??????????????? Fermi??????????????
????????, ????????????????????????????.
??????????????????????????????????. ???????
?, ?? Eliashberg?????????????????, ????????Green????
???????????????????. ???, ???????????????????
???????????????. ?????????????????? (density functional
theory for superconductors, SCDFT) ????Kohn-Sham????????????????
??????. ?????????????????????????????, ??????
????????????????????, ?????????????????????.
??, ????????????????????????????????-??????
????????????????, ???????? k????????????????
?????????????????, ????????????????????????
???????. ???????? k?????????????????????????
?????????, YNi2B2C??????????????.
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2 ??????????
?????????? (SCDFT)???????? (DFT)?????????????. ?
???, ?????????????????????????????????????, ?
??????????????????????????. ???????????????
??? DFT????????????????????????????????????
??.
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???????, ????????????????????????????. ???, ??
???????????????, ????????? 0????????????????
?, ??????????????????????.
???????????????????????????. ????, ?????????
?????, ??????? nk???????. ????????????????????
????????????. ???, ?????????????????, ????????
?????????????????.
???, ????????? 3????????????, ??????????????
????????? 1?????????, ???????????????????????
?????????????[1] ?????. ???????????, ??????????
??????????????????????????????????????????
???????????.
4 ?????
??????????????? SCDFT???????Knkn0k0????????, ???
??????????????????. ???? (Tc)?? T = 0:1 K(T=Tc  0:01)????
?????????????? 1, 2 ???. ??????????????????????
????????????. ??, ???????????????????????????
???????????????, ??????????????????????.
????????, ??????????????????????????????, ??
???????.
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? 1: ??????????????. ??
????? Fermi???????, ????
??????????. ?????????
(T ) = 0f1   (T=TC)pg1=q ??????,
0, TC, p, q???????????????.
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? 2: ???T = 0:1 K??????????
??????,??????????T = 0:5
K???????????????????
? [2]???????.
? 3???????? 0.1 K??????????? Fermi??????????????
????????. ??????????????, ?????Fermi???????????
?????????????. ????????????????????????, Fermi?
?????????Y4d, Ni3d, B2sp, C2sp?????????. ?????? 4???. ? 3
? 4????????, ????????????????Ni3d???????????. ?
?, ??-???????????????????????? (?????????????
????) ??????????-??????????????????????.
5 ???
?????, ????????????????????????YNi2B2C???????
??????????????. ??? k??????????????, ????????
???????????, ??????????????????????????. ???
???????????????? k??????????????????, ??????
YNi2B2C???????, ???????, ????????????????. ??????
? Fermi?????????, ?????????????, ???????????????
Ni3d????????????????????.
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